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Numeri£no modeliranje interakcij na meji dveh teko£ekristalnih medijev
Izvle£ek
Teko£i kristali so zaradi svoje anizotropije, elasti£nega odziva in topolo²ko pogoje-
nega obna²anja defektov nosilni medij v ²tudijah preklopnih in samourejajo£ih se
snovi. Raziskave teh snovi potekajo na ²tevilnih sistemih, med drugim na teko-
£ekristalnih koloidih, teko£ekristalnih suspenzijah itd., ve£ji izziv pa predstavljajo
sistemi, kjer sta v stiku dva mehka anizotropna medija, kot na primer v zmesi dis-
koti£nih in kalamiti£nih teko£ih kristalov ali pa v zmesi termotropnih in liotropnih
teko£ih kristalov. Raziskave tovrstnih zmesi so v literaturi redke. V sklopu magistr-
skega dela smo z uporabo numeri£nega modeliranja obravnavali stik dveh nematskih
teko£ekristalnih faz, pri katerem lahko pride do raznovrstnih interakcij med gradniki
obeh snovi. Na sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja zunanji nematik, smo pre-
izkusili razli£ne moºne sklopitve med povr²ino in ureditvenima parametroma obeh
medijev ter raziskali obna²anje defektov in nastale strukture. Prav tako smo v
pri£akovanju reprodukcije neobjavljenih eksperimentalnih rezultatov raziskovalcev
Instituta Joºef Stefan, preverili nekaj moºnih kombinacij sklopitev na sistemu dveh
nematskih kapljic, ki ju prav tako obkroºa nematik. Dodatno pa smo na dveh te-
stnih primerih demonstrirali moºnost spreminjanja oblike kapljice.
Klju£ne besede: nematski teko£i kristali, holesterne kapljice, numeri£no modeli-
ranje, povr²insko sidranje, nematsko-nematsko sidranje, fazni model
PACS: 61.30.-v, 61.30.Hn, 61.30.Jf

Numerical modeling of interactions on the interface between two liquid
crystal materials
Abstract
Due to their anisotropy, elastic response and topological properties of defects, liquid
crystals have a key role in studies of shape-switching and self-assembling materials.
Such materials are being studied on several systems, among others on the liquid
crystal colloids, liquid crystal suspensions etc. Systems where two anisotropic ma-
terials are in contact, like a mixture of discotic and calamitic liquid crystals or a
mixture of thermotropic and lyotropic liquid crystals, remain a harder challenge
and so studies of such mixtures are rare. In this master thesis, numerical modeling
was used to investigate a contact region between two nematic phases, where diverse
interactions among the constituent parts of both phases can occur. Various pos-
sible couplings between the surface and the order parameters of both phases were
explored on a system of a cholesteric droplet surrounded by an outside nematic, and
properties of resulting defect structures were studied. In anticipation of reproducing
the unpublished experimental results from researchers of the Joºef Stefan Institute,
diﬀerent combinations of couplings were also explored on a system of two nematic
droplets surrounded by an outside nematic. In addition to investigating the inter-
face between the two nematic phases, a possibility of varying the droplet shape in
simulation was also demonstrated on two test cases.
Keywords: nematic liquid crystals, cholesteric droplets, numerical modeling, sur-
face anchoring, nematic-nematic anchoring, phase ﬁeld model
PACS: 61.30.-v, 61.30.Hn, 61.30.Jf
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Teko£i kristali, ki so najbolj znani po uporabi v zaslonih, kjer zunanje elektri£no
polje spreminja opti£ne lastnosti teko£ekristalnega meteriala, v zadnjem obdobju
zopet vzbujajo pozornost z obetavnimi aplikacijami v fotoniki [1].
Obstaja ve£ razli£nih teko£ekristalnih faz, vsem pa je skupno, da so sestavljene iz
anizotropnih molekul, ki imajo dolo£eno stopnjo orientacijskega in/ali pozicijskega
reda. Anizotropne molekule so tak²ne, da njihova oblika mo£no izstopa v eni izmed
treh dimenzij, torej da je molekula v tej smeri precej dalj²a ali precej kraj²a [2].
Tipi£no so molekule pali£aste, plo²£ate ali stoº£aste, delna urejenost pa je odvisna
bodisi od temperature bodisi od koncentracije [3]. Teko£e kristale tako delimo na
termotropne, v katerih so fazni prehodi pogojeni s temperaturo, in na liotropne, ki
so odvisni od koncentracije teko£ekristalnega materiala.
Izmed vseh faz v termotropnem teko£em kristalu je najbolj neurejena nematska
faza (Slika 1.1a), v kateri so molekule brez pozicijskega reda orientirane vzdolº pre-
ferirane smeri, ki jo imenujemo direktor. S to fazo je v tesnem sorodstvu kiralno
nematska oz. holesterna faza (Sliki 1.1b,c), ki nastane v primeru, ko je k nematiku
dodan kiralni dopant, ali ko so molekule kiralne [4]. Kljub temu, da kiralnost pov-
zro£i zamik med molekulami pravokotno na njihovo dolgo os za nek poljuben kot,
zaradi £esar se direktor spreminja po ravninah in ima vija£asto obliko, molekule v
holesterni fazi nimajo pozicijskega reda. Slednji je prisoten ²ele v smekti£nih fazah
(Sliki 1.1d,e), v katerih so molekule urejene v plasti [4].
Slika 1.1: Shemati£ni prikaz izotropne stanja ter nekaj termotropnih faz, ki so gra-
jene iz pali£astih molekul. (a) Izotropno stanje, (b) nematska faza, (c) holesterna
faza, (d) smekti£na A faza in (e) smekti£na C faza.
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Poglavje 1. Uvod
Poleg zunanjega elektri£nega polja, ki v nepolarnem nematiku inducira dipole
pravokotno ali vzporedno z direktorjem, ravnovesno orientacijo v teko£ekristalnem
vzorcu dolo£a tudi smer molekul na povr²ini. eprav v ravnih geometrijah, kot
so zasloni, ta smer zaradi zveznega spreminjanja orientacije ni tako pomembna, je
druga£e v manj enostavnih geometrijah, kot so teko£ekristalne kapljice, v katerih je
orientacijski red zlomljen in so zato prisotni topolo²ki defekti, ki so odvisni od smeri
molekul na povr²ini [5, 6].
Sama smer molekul na povr²ini zavisi od interakcij, ki jih imenujemo tudi povr-
²inska sidranja. V primeru, ko je teko£i kristal v kontaktu z izotropnim materialom,
imamo le eno sidranje, ki je dolo£eno s sklopitvijo med teko£im kristalom in po-
vr²ino, medtem ko imamo v primeru kontakta dveh anizotropnih teko£ekristalnih
materialov tri sidranja, saj poleg dveh sklopitev obeh materialov s povr²ino obstaja
²e sklopitev med materialoma [7].
V tem magistrskem delu smo numeri£no modelirali sistem, v katerem eno ali
dve teko£okristalni kapljici, ki sta bodisi nematski bodisi holesterni, obdaja zunanji
nematski medij. Cilj je bil poiskati £im ve£ ravnovesnih stanj za razli£ne kombi-
nacije sklopitev na meji kapljice z zunanjim medijem, pri £emer so kot motivacija
sluºile ²e neobjavljene eksperimentalne fotograﬁje (Slika 1.2) diskoti£nih kapljic v
nematskem mediju. Magistrsko delo je razdeljeno tako, da najprej v poglavju 2 na-
redimo teoreti£ni uvod ter v poglavju 3 predstavimo metode dela. Nato v poglavju
4 prikaºemo nabor dobljenih topolo²kih stanj, ki jih tudi diskutiramo, v poglavju 5
pa povzamemo rezultate in zaklju£imo delo.
Slika 1.2: Diskoti£ne kapljice v nematiku E18 znotraj celice debeline 50µm. Koncen-




V tem poglavju predstavimo fenomenolo²ke modele, ki opi²ejo nematske faze na
mikroskopski skali, torej ureditveni parameter, Landau-de Gennesov model proste
energije, interakcije na povr²ini in topolo²ke defekte.
2.1 Ureditveni parameter
Direktor n predstavlja povpre£no orientacijo molekul v teko£ekristalnem vzorcu in
je dober opis, ko topolo²ki defekti niso prisotni. Volumen povpre£enja mora biti
dovolj majhen, da so deformacije direktorja zvezne, in dovolj velik, da so dimenzije
molekul zanemarljive [2]. Ker sta orientaciji n ter −n ekvivalentni in ker direktor ne
opi²e stopnje urejenosti molekul, obi£ajno namesto direktorja uporabimo simetri£ni
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)︃
, (2.1)
£igar najve£ja lastna vrednost je usmerjena v isto smer kot direktor. V zgornjem
izrazu (2.1) je S parameter urejenosti reda, P je parameter biaksialnosti, e(1) in e(2)
pa sta sekundarna direktorja. Parameter S opi²e ﬂuktuacije molekul okoli povpre£ne
smeri, t. j. direktorja, in ima vrednost med −1/2 ter 1, medtem ko P opi²e odsto-
panje od enoosnosti in ima obi£ajno zanemarljivo vrednost, zaradi £esar je zadnji
£len v zgornjem izrazu (2.1) tipi£no izpu²£en. V primeru nematske faze je S okoli
1, razen v defektih, kjer pade na 0.
2.2 Landau-de Gennesova prosta energija
V termotropnem teko£em kristalu se v kratkem temperaturnem obmo£ju med te-
ko£o in trdno fazo razvrstijo tako smekti£ne kot nematske faze. Zaradi ve£je stopnje
neurejenosti so slednje tiste, ki se najprej realizirajo pri ohlajanju izotopnega vzorca
(Slika 1.1a), z nadaljnjim ohlajanjem pa nato preidejo bodisi v smekti£ne faze (Slika
1.1d,e) z dodatnim pozicijskim redom bodisi direktno v trdno fazo [3]. Pri obeh
za nas relevantnih nematskih fazah (Slika 1.1b,c) je ureditveni parameter pri pre-
hodu iz izotropnega stanja nezvezen, saj sko£i z ni£ na neko neni£elno ravnovesno
vrednost. Tak²en prehod je prvega reda, zato je za njegov opis potreben Landauov
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pri £emer so A, B in C materialne konstante, T ∗ pa najniºja temperatura pod-
hlajene izotropne faze. Zvezo A(T − T ∗) bomo v nadaljevanju ozna£evali tudi kot
AT . Ravnovesno vrednost ureditvenega parametra dobimo z minimizacijo zgornjega
izraza (2.2) in je za primer enoosnih nematikov enaka
S0 =
−B +√︁B2 − 24AC(T − T ∗)
6C
. (2.3)
Ureditveni parameter je pogosto prostorsko odvisen in zatorej ni ravnovesen po
celotnem nematskem vzorcu. Vzrok za to so elasti£ne deformacije, ki so posledica
prisotnosti elektri£nega polja ali robnih pogojev [2]. Ker Landauov razvoj ne opi²e
prostorskih motenj ureditvenega parametra, je za opis potrebna gostota elasti£ne



























pri £emer so L1, L2 in L3 elasti£ne konstante, ki so povezane s tremi osnovnimi de-
formacijskimi na£ini (Slika 2.1). Poleg de Gennesove oblike elasti£ne proste energije
obstaja tudi Frank-Oseenova [2], v kateri namesto prostorskih odvodov tenzorja ure-
ditvenega parametra nastopajo prostorski odvodi direktorja in so zato tri elasti£ne
konstante predruga£ene v nove, ki jih ozna£imo s Ki. Le-te so za razliko od konstant
Li enozna£no povezane z deformacijskimi na£ini (Slika 2.1). Oba zapisa elasti£ne
proste energije se obi£ajno poenostavi z aproksimacijo ene elasti£ne konstante.
Slika 2.1: Trije osnovni deformacijski na£ini. (a) Pahlja£asta deformacija, (b) zvojna
deformacija in (c) upogibna deformacija. Povzeto po [9].
Ker mora elasti£na prosta energija v holesternih vzorcih upo²tevati tudi spontani
zasuk med molekulami, zgornjemu zapisu gostote proste energije (2.4) dodamo op-
cijski kiralni £len, ki vsiljuje preferiran zasuk q0. Inverzno holesterno dolºino, kakor





kjer je p0 ravnovesna holesterna dolºina, ki ozna£uje dvojno periodo vija£asto zvi-
tega direktorja in je veliko ve£ja od dolºin molekul. Eno-konstantni pribliºek de
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pri £emer je ϵikl Levi-Civitàjev popolnoma antisimetri£en tenzor.
Za opis nematske faze potrebujemo oba prispevka gostote proste energije, torej
Landauvov razvoj (2.2) in elasti£no prosto energijo (2.4). Model, ki zdruºuje oba
prispevka fLdG = fO + fE, se imenuje Landau-de Gennesov model proste energije.
Razmerje med velikostjo fO in fE v tem modelu dolo£a karakteristi£no dolºino,





A(T − T ∗) +BS0 + 92CS20
, (2.7)
pri £emer je S0 ravnovesna vrednost ureditvenega parametra (2.3).
2.3 Povr²insko in nematsko-nematsko sidranje
Stik teko£ega kristala z drugim medijem dolo£a preferirano orientacijo teko£ekri-
stalnih molekul na povr²ini. V primeru, ko se teko£i kristal dotika izotropnega
materiala, je orientacija odvisna le od sidranja s povr²ino, ki je lahko uniformno ali
degenerirano.
Uniformna povr²inska sidranja, v katerih je preferirana smer enotna po celotni
povr²ini, delimo na homeotropna, planarna in po²evna. Pri homeotropnih so mo-
lekule orientirane pravokotno na povr²ino, pri planarnih vzporedno s povr²ino, pri
po²evnih pa so orientirane nekje vmes [2]. Vse tri tipe uniformnih sidranj opi²e
Nobili-Durandov model povr²inske gostote proste energije, ki kvadrati£no kaznuje
odmike molekul od preferirane ureditve in se v obliki izraºeni s tenzorjem ureditve-









kjer je Q0ij preferiran tenzor ureditvenega parametra in W
uni jakost sidranja. Vre-
dnost slednjega je tipi£no med 10−3 J/m2 in 10−7 J/m2 [8], pri £emer ve£je vrednosti
predstavljajo mo£nej²e sidranje in posledi£no manj²e odstopanje molekul od prefe-
rirane smeri, medtem ko je za manj²e vrednosti ravno obratno.
Degenerirano sidranje, v katerem se preferirana smer spreminja znotraj ravnine
ali stoºca moºnih orientacij, je v nematskih vzorcih najpogosteje planarno, torej se
orientacija molekul spreminja v ravnini vzporedno s povr²ino. Zaradi neenotne smeri
je za opis potreben vi²ji red od kvadratnega in ker zgornji model (2.8) tega ne iz-
polnjuje, za opis degeneriranega planarnega sidranja uporabimo Fournier-Galatolov



















jakosti sidranja, Q˜ij ter Q˜
⊥
ij pa sta deﬁnirana kot





ij = PikQ˜klPlj, Pij = δij − νiνj, (2.10)
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pri £emer je tretja deﬁnicija projektor na povr²ino z normalo ν. Prvi £len v zgornjem
izrazu povr²inske gostote proste energije (2.9) je tisti, ki dolo£a urejanje molekul v
ravnini, medtem ko drugi £len dolo£a stopnjo urejenosti. Dodajmo, da je stopnja
urejenosti predpisana tudi v Nobili-Durandovem modelu povr²inske gostote proste
energije, in sicer preko preferiranega tenzorja Q0ij. Oba modela sta torej zastavljena
tako, da predpisujeta tudi preferirano vrednost ureditvenega parametra.
V eksperimentih se izbrani tip sidranja zagotovi bodisi s pravilno izbiro okoli-
²kega medija bodisi s posebnimi plastmi. Planarno sidranje se tako obi£ajno doseºe z
glicerolnim medijem [11], homeotropno pa z lecitinom [6, 12], ki je dodan okoli²kemu
mediju ali nane²en na povr²ino kot tanka plast.
Poleg stika teko£ega kristala z izotropnim materialom lahko obravnavamo tudi
stik dveh teko£ekristalnih materialov. Kar se ti£e interakcij, je tak²en stik pestrej²i,
saj v primeru dveh nematskih faz obstaja poleg sidranja enega in drugega nematika
s povr²ino ²e nematsko-nematsko sidranje med fazama [7]. Ker je slednje zopet uni-
formno ali degenerirano, sta za opis ustrezna zgornja dva modela (2.8, 2.9), popraviti
moramo le deﬁniciji Q0ij in Pij. Namesto preferiranega tenzorja ureditvenega para-
metra tako Q0ij predstavlja tenzor ureditvenega parametra v sosednji fazi, medtem









in predstavlja projektor na ravnino, ki je pravokotna na direktor sosednje faze. e v
vzorcu z dvema teko£ekristalnima materialoma ni kak²nih drugih molekularnih inte-
rakcij, pri£akujemo, da bodo molekule na stiku dveh kalamiti£nih teko£ih kristalov
poravnane homeotropno, na stiku kalamiti£nega in diskoti£nega teko£ega kristala
pa planarno degenerirano, torej da pali£aste molekule leºijo na plo²£atih.
2.4 Topolo²ki defekti
Prisotnost zunanjega elektri£nega polja, robnih pogojev itd. v teko£ekristalnih vzor-
cih vodi v pojav topolo²kih defektov, kjer molekule nimajo preferirane orientacije in
zato odvodi direktorja n divergirajo. Zaradi anizotropije v obliki molekul, ki pov-
zro£i tudi anizotropijo v lastnih vrednostih dielektri£nega tenzorja, se teko£i kristali
obna²ajo kot dvolomni kristali, kar omogo£a relativno enostavno zaznavo defektov
pod prekriºanima polarizatorjema [1].
Glede na simetrijo problema delimo defekte v nematikih bodisi na to£ke, ki jih
karakteriziramo s topolo²kim nabojem m, bodisi na linije, ki jih karakteriziramo
z ovojnim ²tevilom k [2]. Z ovojnim ²tevilom k dolo£imo, kolikokrat in v katero
smer se direktor n obrne na zanki, ki obkroºi linijski defekt [13]. Obi£ajno je k
celo ²tevilo, v primeru enoosnih nematikov pa lahko ima tudi polovi£no vrednost.
Ker ovojno ²tevilo deﬁnira obliko oz. simetrijo direktorskega polja okoli linijskega
defekta, je energija tak²nega defekta, ki jo ocenimo z eno-konstantnim pribliºkom












pri £emer je d dolºina linijskega defekta, L1 je elasti£na konstanta (2.4), S0 je ravno-
vesna vrednost ureditvenega parametra (2.3), r je polmer obmo£ja, ki zajema defekt,
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rj in Fj pa sta polmer in energija defektnega jedra. Iz zgornjega izraza (2.12) sledi,
da so energetsko bolj ugodne konﬁguracije direktorskega polja z niºjim k, torej za
enoosni nematik k = ±1/2.
Slika 2.2: (a) Radialni to£kovni defekt z m = 1 se lahko odpre v zanko s k = 1/2,
medtem ko se (b) hiperboli£ni to£kovni defekt z m = −1 lahko odpre v zanko s
k = −1/2. Povzeto po [14].
S topolo²kim nabojem m po drugi strani dolo£imo, kolikokrat se ponovijo vse
moºne orientacije direktorja na enotski sferi, ki je brez defektov in obkroºi to£kovni
defekt [13]. Za razliko od k imam vedno celo²tevilsko vrednost. Tri osnovne konﬁgu-
racije to£kovnega defekta, za katere jem = ±1, so: radialni (Slika 2.2a), hiperboli£ni
(Slika 2.2b) in cilindri£ni defekt [8]. Med temi tremi konﬁguracijami ima radialni
defekt najniºjo vrednost energije in je zato energetsko bolj ugoden kot preostali dve
konﬁguraciji. Kot vidimo s Slike 2.2, se lahko to£kovni defekt odpre v zanko, ki je
v bistvu sklenjen linijski defekt z ovojnim ²tevilom k.
Poleg linijskih in to£kovnih defektov, ki so prisotni v volumnu nematika, obsta-
jajo tudi to£kovni povr²inski defekti, ki so prisotni na povr²ini oz. na meji nematika
[2]. Tak²en tip defekta karakteriziramo tako z ovojnim ²tevilom kot s topolo²kim na-










kj = E, (2.13)
kjer je E Eulerjeva karakteristika, p so to£kovni defekti v volumnu, r pa na povr²ini.
Levi izrek v zgornjem izrazu (2.13) dolo£a skupen topolo²ki naboj vseh to£kovnih
defektov, medtem ko desni dolo£a skupno ovojno ²tevilo vseh povr²inskih to£kovnih
defektov. V primeru homeotropnega sidranja povr²inski defekti niso prisotni, zato
Gaussov izrek dolo£a le skupen naboj to£kovnih defektov v volumnu.
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V tem poglavju predstavimo metode numeri£nega modeliranja, ki smo jih uporabili
pri simulaciji teko£ekristalne kapljice v zunanjem mediju, ter program Paraview, s
katerim smo vizualizirali ravnovesna stanja.
3.1 Gostotno polje in logi£ni ozna£evalec
Za opis sistema dveh medijev, pri £emer je eden vedno nematski, drugi pa je lahko
tudi ne-teko£ekristalen, potrebujemo poleg dveh tenzorjev ureditvenega parame-
tra (2.1), ki nastopata kot aktivni spremenljivki, ²e dodatne parametre. V na²em
primeru sta to gostotno polje ρ, ki ima v nematiku vrednost 1, v zunanjem mediju
vrednost 0, na stiku pa se med obema vrednostma zvezno spreminja, ter logi£ni ozna-
£evalec, ki glede na vrednost ρ dolo£i, ali smo v nematiku, v ne-teko£ekristalnem
materialu ali pa na povr²ini. Slednji parameter torej pove, kateri modeli gostote
proste energije tvorijo lokalno prosto energijo f [8], medtem ko ρ deﬁnira razmerje
med obema tenzorjema ureditvenega parametra.
3.2 Minimizacija proste energije
Ravnovesna stanja nematskih sistemov izra£unamo z minimizacijo celotne proste
energije F . Ali z minimizacijo zares doseºemo absolutni minimum energije oz. rav-
novesno stanje in ne lokalni minimum oz. metastabilno stanje, je odvisno predvsem
od za£etnega pogoja, torej od za£etne konﬁguracije direktorskega polja.
V ve£faznih nematskih sistemih, kot so nematske kapljice v okoli²kem mediju, je
F sestavljen iz volumskih prispevkov, ki so opisani z Landau-de Gennesovo gostoto
proste energije, ter iz povr²inskih prispevkov, ki so opisani s povr²inskimi gostotami
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Integral po povr²ini smo v izrazu (3.1), v katerem je ν normala povr²ine, s pribliºkom
radialne delta funkcije, kjer r0 ozna£uje to£ke na povr²ini, prevedli na volumski
integral. Upo²tevali smo tudi to, da lahko radialno delta funkcijo zapi²emo kot
projekcijo gradienta indikatorske funkcije na normalo ν, pri tem pa smo indikatorsko
funkcijo aproksimirali z gostotnim poljem ρ. Ker je tak²na projekcija enaka odvodu
gostotnega polja v smeri normale, je kon£ni rezultat kar |∇ρ|.











kjer je rk radij kapljice, ξ pa je debelina prehoda. V faznih modelih, ki opisujejo
dinamiko teko£in, je tak²en proﬁl zna£ilen za ravnovesno stanje [15].
3.2.1 Povr²inski £leni
Katere gostote povr²inske proste energije nastopajo v izrazu (3.1), je odvisno od
medijev, ki tvorijo ve£fazni sistem. V najenostavnej²em primeru, to je stik nematika
z ne-teko£ekristalnim materialom, imamo le en povr²inski prispevek, in sicer
fS = fND oz. fS = fFG, (3.3)
kjer je fND Nobili-Durandov model (2.8), ki ga uporabimo za homeotropno sidranje,
fFG pa Fournier-Galatolov model (2.9), ki ga uporabimo za planarno degenerirano
sidranje. Z vidika interakcij je bolj zanimiv stik dveh nematikov, saj imamo takrat

















kjer fSA ozna£uje povr²insko sidranje, fNA pa nematsko-nematsko sidranje. Nadalj-
nje v zgornjem izrazu (3.4) Q1ij ozna£uje tenzor ureditvenega parametra v prvem
nematiku, Q2ij pa v drugem nematiku. Za opis vseh treh prispevkov tako kot v
izrazu (3.3) uporabimo modela iz odseka 2.3, pri £emer Q0ij in Pij (2.11) v primeru
nematsko-nematskega sidranja ustrezno popravimo.
Do sedaj smo predpostavili, da je meja med teko£im kristalom in zunanjim medi-
jem, ki je bodisi izotropen bodisi prav tako teko£ekristalen, ﬁksna in se ne spreminja
skozi £as. Za stik dveh teko£ih medijev tak²na predpostavka ne drºi, saj zanemarimo
povr²insko napetost, ki ºeli za pozitivne vrednosti £imbolj zmanj²ati, za negativne
vrednosti pa £imbolj pove£ati povr²ino stika. Pri obravnavi nematskih sistemov je
torej smiselno omogo£iti spreminjanje mej in ker so le-te deﬁnirane preko gostotnega
polja ρ, to storimo tako, da v simulacijah obravnavamo ρ kot aktivno spremenljivko
z dinamiko faznih modelov [15, 16]. V na²em primeru, ko sistem obravnavamo kvaz-
istati£no, na spreminjanje gostotnega polja vplivata dva prispevka, in sicer fazna
separacija, ki preferira vrednosti 0 in 1, ter difuzija, ki gladi gostotno polje [17].
Advekcijski £len, ki v faznih modelih upo²teva ²e transport gostotnega polja kot po-
sledico hitrostnega polja, smo s kvazistati£nim pribliºkom zanemarili. V primeru, ko
je ρ aktivna spremenljivka, je tako namesto z gradientom povr²ine |∇ρ|, povr²inska













pri £emer fS ozna£uje prispevke s povr²in, ki so izra£unani bodisi po izrazu (3.3)
bodisi po izrazu (3.4), γ ozna£uje koeﬁcient povr²inske napetosti, ξ pa je dolºina,
vzdolº katere gostotno polje ρ preide iz 0 na 1 oz. obratno in torej ozna£uje debelino
prehoda.
3.3 Algoritem
Prosto energijo minimiziramo z metodo kon£nih diferenc na ekvidistantni kubi£ni
mreºi, kjer v vsaki ra£unski to£ki deﬁniramo vrednost logi£nega ozna£evalca in go-
stotnega polja ter en ali dva tenzorja ureditvenega parametra (2.1), odvisno od
zunanjega medija. Sama minimizacija poteka tako, da na vsakem koraku iteracije
v vsaki to£ki mreºe najprej izra£unamo odvod lokalne f po obeh tenzorjih uredi-
tvenega parametra, £e sta seveda prisotna oba, ter po gostotnem polju, v kolikor je





















kjer je τ relaksacijski £as, indeks n stari £asovni korak, indeks n + 1 nov £asovni
korak, ∆t pa je dolºina £asovnega koraka. S pravilno izbiro ∆t lahko minimizacijo
precej pospe²imo, zato smo poleg osnovne metode, v kateri je £asovni korak ﬁksen,
spisali ²e dve, v katerih se dolºina ∆t dinami£no spreminja po vzoru metode SOR,
in sicer tako, da na vsakem koraku posku²amo iti preko minimuma lokalne gostote
proste energije f .
Odvod, ki ga v zgornjem izrazu (3.6) potrebujemo pri gradientnem spustu, izra-
£unamo z uporabo dualnih ²tevil z = {a, b} (avtomatsko odvajanje) [18], ki imajo
naslednje lastnosti
z1 + z2 = {a1 + a2, b1 + b2},
z1z2 = {a1a2, a1b2 + a2b1},
f(z) = {f(a), f ′(a)b}.
(3.7)
Za nas je najbolj zanimiva zadnja lastnost v (3.7), saj £e npr. zapi²emo gostotno
polje kot ρ = {ρ, 1} in nato s tak²no obliko izra£unamo lokalno f , pridobimo poleg
same vrednosti ²e odvod po gostotnem polju f(ρ) = {f(ρ), f ′(ρ)}. V primeru zapisa
vseh aktivnih spremenljivk v dualni obliki, torej poleg gostotnega polja ²e obeh ten-
zorjev ureditvenega parametra, pa je potrebno ²tevilo komponent v dualnih ²tevilih
ustrezno raz²iriti in sicer kot
Q11 = {Q11, 1, 0, 0, . . . , 0, 0},
Q12 = {Q12, 0, 1, 0, . . . , 0, 0},
... . . .
ρ = {ρ, 0, 0, 0, . . . , 0, 1}.
(3.8)
V kolikor je ρ aktivna spremenljivka, moramo na vsakem koraku iteracije zago-
toviti ohranjanje volumna, saj se v nasprotnem primeru le-to z minimizacijo proste
energije kr£i ali ²iri. To storimo z uporabo Lagrangeevega multiplikatorja, ki doda
£len +pρ k lokalni gostoti proste energije. Parameter p predstavlja tlak, ki mu na
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vsakem koraku iteracije pri²tejemo razliko med povpre£no vrednostjo gostotnega
polja pred in po gradientnem spustu. Ker prosta energija ne vsebuje £lena pV ,
nastavimo p pri izra£unu celotne proste energije F na ni£.
3.4 Parametri
Simulacije, katerih rezultate si bomo pogledali v nadaljevanju, so odvisne od ce-
lega kupa vhodnih parametrov. Ker ve£ino teh parametrov v simulacijah nismo
spreminjali in so bili torej ﬁksni, si poglejmo, kak²ne so bile njihove vrednosti.
Konstantno vrednost sta v simulacijah imela razmik med ra£unskimi to£kami ter
debelina prehoda ξ, s katero dolo£imo proﬁl gostotnega polja (3.2), in sicer:
• ∆x = ∆y = ∆z = 9nm,
• ξ = 18 nm.
Velikost sistema, ki je odvisna od ²tevila ra£unskih to£k ter od razmika med to£kami,
smo torej pove£ali oz. zmanj²ali s spreminjanjem ²tevila ra£unskih to£k, medtem ko
velikost kapljice s spreminjanjem parametra rk v izrazu (3.2). Robne to£ke kubi£ne
mreºe smo v simulacijah ﬁksirali. Konstantne vrednosti so imeli tudi parametri AT ,
B, C, L1, s katerimi deﬁniramo tip nematskega materiala. V na²em primeru so bile
vrednosti tak²ne, da so ustrezale nematskemu teko£emu kristalu 5CB [8]:
• L1 = 4× 10−11N,
• AT = −0.172× 106 J/m3, B = −2.12× 106 J/m3 in C = 1.73× 106 J/m3,
• S0 = 0.533 in ξN = 6.63 nm.
Ker sta karakteristi£na dolºina (2.7) in ravnovesna vrednost ureditvenega parame-
tra (2.3) deﬁnirani preko parametrov AT , B, C ter L1, sta bili tudi njuni vredno-
sti konstanti. Preostale materialne parametre, torej tip in jakost povr²inskega ter
nematsko-nematskega sidranja smo v simulacijah spreminjali. Prav tako smo v pri-
merih s holesterno kapljico spreminjali tudi ravnovesno holesterno dolºino p0.
Kot smo omenili ºe v uvodu, je cilj magistrskega dela poiskati £im ve£ ravnovesnih
stanj za razli£ne kombinacije sidranj na meji dveh nematskih medijev. Da bomo
v poglavju 4, v katerem so v ve£ini primerov prisotne tri sklopitvene konstante,
laºje lo£ili med primeri z razli£nimi kombinacijami, uvedimo na tem mestu sistem
indeksiranja za sklopitvene konstante. Ozna£imo notranji nematski medij, ki tvori
kapljico, z indeksom 1, okoli²ki nematski medij, ki obdaja kapljico, z indeksom 2,
povr²ino pa z indeksom p. Prav tako ozna£imo homeotropen tip sidranja s hom,
planarno degeneriran tip sidranja pa z deg. Sklopitvene konstante za tak²en set
indeksov zapi²emo kot:
• W hom1p oz. W deg1p za povr²insko sidranje notranjega nematika,
• W hom2p oz. W deg2p za povr²insko sidranje okoli²kega nematika,
• W hom12 oz. W deg12 za nematsko-nematsko sidranje.
Vsa tri sidranja so lahko seveda bodisi homeotropna bodisi planarno degenerirana.
Za mo£no sidranje imajo zgornje sklopitvene konstante vrednost 10−3 J/m2, za ²ibko




Vse aktivne spremenljivke, materialne konstante ter dodatne parametre uporabljene
pri minimizaciji proste energije, program, ki minimizira prosto energijo po algoritmu
iz odseka 3.3, samodejno shranjuje na n iteracijskih korakov v format h5. Polja, kot
so tenzor ureditvenega parametra, gostotno polje in logi£ni ozna£evalec, so tako
shranjena v 4-dimenzionalne tabele, ki so oblike x × y × z × N , medtem ko so
materialne konstante in simulacijski parametri shranjeni kot atributi poljubnega
tipa (celo ²tevilo, realno ²tevilo, itd.). Dolºine x, y in z ustrezajo ²tevilu ra£unskih
to£k v posamezni smeri, N pa je enak ²tevilu komponent posameznega polja.
Ve£dimenzionalne tabele v h5 datotekah, ki jih najprej ustrezno obdelamo, vi-
zualiziramo s pomo£jo odprtokodnega programa Paraview, ki omogo£a 3D pogled
in obravnavo ve£jih datotek. Na Sliki 3.1 je prikazana verzija Paraview-a 5.6.0, ki
smo jo uporabljali mi.
Slika 3.1: Komandno okno v programu Paraview.
Pri vizualizaciji izhajamo predvsem iz ureditvenega parametra ter iz direktor-
skega polja oz. tenzorja ureditvenega parametra. Smer molekul v ra£unskih to£kah
tako prikaºemo bodisi s pomo£jo pu²£ic (Slika 3.2), ki so obrnjene v smer, kamor
kaºe direktor v doti£ni ra£unski to£ki, bodisi s cilindri, katerih smer in anizotropija
ustreza trem lastnim vektorjem in lastnim vrednostim. Pri prikazu s pu²£icami mo-
ramo biti pozorni na to, da program Paraview lo£i med orientacijama n in −n, ki
sta v enoosnem nematiku (na² primer) enakovredni. Stopnjo urejenosti molekul za
razliko od orientacije molekul predstavimo veliko laºje, in sicer kar z barvno lestvico,
ki v ravnini ra£unskih to£k ponazarja bolj oz. manj urejena obmo£ja, ter z izopovr-
²inami (Slika 3.2), ki omogo£ajo precej enostavno zaznavo povr²in in defektov, zato
ker v defektih vrednost ureditvenega parametra pade, v ne-teko£ekristalnih mate-
rialih pa je enaka ni£. Da bomo laºje identiﬁcirali defekte, pa poleg direktorskega
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saj le-ta (3.9) preko divergence pahlja£aste in upogibne deformacije razkrije obliko
direktorskega polja okoli defekta, kar nam pomaga pri dolo£itvi bodisi ovojnega ²te-
vila bodisi topolo²kega naboja iz odseka 2.4. Ko je divergenca pahlja£aste deforma-
cije ve£ja od divergence upogibne deformacije, je vrednost pahlja£asto-upogibnega
parametra pozitivna, za obratno razmerje divergenc pa je negativna (Slika 3.2).
Slika 3.2: Slika prikazuje primer vizualizacije stanja teko£ekristalne kapljice, ki ga
predstavimo z zgoraj opisanimi parametri in s transmisijsko sliko [8]. Z rde£o
barvo smo ozna£ili izopovr²ine ureditvenega parametra za vrednost S = 0.48, z
rumeno barvo pahlja£asto-upogibni parameter za SSB ≥ 0.0044, z modro barvo pa
pahlja£asto-upogibni parameter za SSB ≤ −0.0044.
Na Sliki 3.2 je stanje sistema poleg vizualizacije v Paraview-u predstavljeno tudi s
transmisijsko sliko, ki ponazarja transmisijo svetlobe skozi teko£i kristal med prekri-
ºanima polarizatorjema, kjer svetloba pri prehodu skozi vsako tanko plast teko£ega
kristala pridobiva fazni zamik [8]. Slika je ustvarjena numeri£no, in sicer tako, da iz
rednega in izrednega lomnega koli£nika, ki sta izra£unana iz tenzorja ureditvenega





Poglavje smo razdelili na ve£ odsekov, in sicer v odseku 4.1 preverimo nekaj za£e-
tnih konﬁguracij direktorskega polja, v odseku 4.2 preizkusimo razli£ne kombinacije
sidranj (Tabela 4.1) na stiku holesterne kapljice in zunanjega nematika, v odseku 4.3
testiramo gibanje povr²in (Tabela 4.2), v odseku 4.4 pa preverimo nekaj razli£nih
kombinacij sidranj ²e na sistemu dveh nematskih kapljic (Tabela 4.3), ki se prav
tako dotikata zunanjega nematika. Kiralnost holesterne faze v kapljici predstavimo
s kiralnim parametrom N [5, 6]. Le-ta je enak ²tevilu π obratov, ki jih naredi direk-
tor n v neomejenem vzorcu na dolºini enaki premeru kapljice oz. N = 4R/p0, pri
£emer je R polmer kapljice.
Preden nadaljujemo, ²e enkrat povejmo, da so parametri ∆x, ∆y, ∆z, AT , B,
C, L1, S0 in ξN konstanti, in sicer imajo vrednosti, ki smo jih navedli v odseku 3.4.
Prav tako je pri izra£unu za£etnega gostotnega polja ρ konstanten parameter ξ.
Tabela 4.1: Simulacije, ki so prikazane v odseku 4.2. Sistem sta sestavljala holesterna
kapljica in zunanji nematik, pri £emer smo mi, kot je razvidno iz tabele, spreminjali
kiralnost holesterne faze ter tipe in jakosti sidranj.
slika kiralnost sklopitve


















4.6 N = 1.8 W hom1p = W
deg
2p = 10
−3 J/m2 in W hom/deg12 = 10
−6 J/m2
























4.11 N = 3.6 W deg1p = W
hom
2p = 10
−3 J/m2 in W hom/deg12 = 10
−6 J/m2








Tabela 4.2: Simulacije, ki so prikazane v odseku 4.3. V obeh primerih sta sistem
sestavljala nematik in zunanji izotropen material, pri £emer smo spreminjali le tip
povr²inskega sidranja.
slika kiralnost sklopitve
4.14 N = 0 W hom1p = 10
−3 J/m2
4.15 N = 0 W deg1p = 10
−3 J/m2
Tabela 4.3: Simulacije, ki so prikazane v odseku 4.4. Sistem sta sestavljali dve ne-
matski kapljici, ki se nista dotikali, in zunanji nematik. Tudi tokrat smo spreminjali
tipe in jakosti sidranj ter kiralnost faze v kapljicah.
slika kiralnost sklopitve












4.18 N = 0 W deg1p = W
hom
2p = 10
−6 J/m2 in W deg12 = 10
−3 J/m2
4.1 Za£etna konﬁguracija
Ravnovesno stanje direktorskega polja v nematskih kapljicah je odvisno od tipa po-
vr²inskega sidranja, velikosti kapljice ter, v primeru kiralnega nematika, tudi od
kiralnosti N [20, 21]. Da z minimizacijo proste energije nekega za£etnega stanja
zares pristanemo v ravnovesnemu stanju in ne v neki nestabilni konﬁguraciji direk-
torskega polja, najprej na manj²em sistemu preverimo, katere za£etne konﬁguracije
direktorskega polja so primerne in optimalne. To storimo za homeotropen in pla-
narno degeneriran tip povr²inskega sidranja, pri £emer je v obeh primerih poudarek
na kvantiteti in ne toliko na kvaliteti ravnovesnih stanj. S preverjanjem za£etnih
stanj se prepri£amo tudi v pravilno delovanje minimizacijskega algoritma iz odseka
3.3.
Ravnovesna stanja nematskih kapljic so dobro raziskana in znana [5, 6]. Za
primer holesterne homeotropne kapljice si pomagamo s £lankom [6], v katerem so
opisana ravnovesna stanja tak²nih kapljic pri nekaj razli£nih vrednostih kiralnega
parametra N . Za vrednost N ≈ 3 tako ravnovesna konﬁguracija direktorskega polja
vklju£uje tri to£kovne defekte, dva pri polih in enega v sredi²£u. V simulacijah
to£kovnih defektov nismo uspeli realizirati, saj so se le-ti odprli v zanke. Potek
minimizacije proste energije za nekaj za£etnih stanj v homeotropni holesterni kapljici
z N = 3 je prikazan na Sliki 4.1, s katere lahko vidimo, da konﬁguracija s tremi
zankami v na²em primeru ne predstavlja ravnovesnega stanja. Razlog za to med
drugim leºi v tem, da je skupna dolºina treh defektnih zank ve£ja od dolºine enojne
zanke, zaradi £esar je po ena£bi (2.12) konﬁguracija s tremi zankami energetsko
manj ugodna kot konﬁguracija z enojno zanko.
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Slika 4.1: Levo prikaz minimizacije ²tirih konﬁguracij direktorskega polja. Tri so
konvergirale v stanja, ki so sorodna konﬁguraciji na desni sliki, ena pa v stanje z
defektno zanko okoli ekvatorja. Vrednosti F so absolutne, velikost sistema pa je
1.08µm oz. 120× 120× 120 ra£unskih to£k. Premer kapljice je zna²al 0.9 µm.
Ravnovesni stanji holesternih kapljic s planarno degeneriranim sidranjem sta
samo dve, obstaja pa veliko metastabilnih stanj [5]. Za ve£je vrednosti kiralnega
parametra (N ≥ 3) je ravnovesno radialno simetri£no stanje (RSS), za manj²e vre-
dnosti (N ≤ 3) pa je ravnovesno bipolarno stanje (BS). V obeh ravnovesnih stanjih
direktorsko polje tvori plasti, ki spominjajo na zviti torus. V primeru BS so plasti
cilindri£no simetri£ne z dvema diametralno nasprotno postavljenima povr²inskima
defektoma, medtem ko v primeru RSS plasti niso cilindri£no simetri£ne, zaradi £esar
nastane ne-singularen linijski defekt z dvojno vija£asto obliko, ki se razprostira od
sredi²£a kapljice do povr²ine, kjer ga terminirata dva povr²inska defekta. Nas za-
nima radialno simetri£no stanje, saj bomo v nadaljevanju simulirali kapljice z vi²jim
kiralnim parametrom. Na Sliki 4.2 je tako prikazana minimizacija proste energije
F holesterne kapljice, ki ima planarno degenerirano povr²insko sidranje in vrednost
kiralnega parametra N = 6.
Slika 4.2: Levo prikaz minimizacije treh konﬁguracij direktorskega polja. Dve od
teh konﬁguracij sta blizu radialno simetri£nega stanja, ena pa je ²e v neravnovesnem
stanju. Vrednosti F so absolutne, velikost sistema pa je enaka kot na Sliki 4.1, torej




Kot lahko vidimo s Slike 4.2, je v na²em primeru za N = 6 radialno simetri£no
stanje ravnovesno. Bipolarnega stanja, ki je ravnovesno stanje za niºje vrednosti
kiralnega parametra, niti nismo uspeli realizirati, tudi £e smo za£eli iz konﬁguracije
v njegovi bliºini, saj je le-to konvergiralo v radialno simetri£no stanje. Ker je linijski
defekt z dvojno vija£asto obliko ne-singularen, ga s pomo£jo izopovr²in na Sliki 4.2
ni mogo£e opaziti.
V nadaljevanju bomo za za£etno konﬁguracijo direktorskega polja v kapljicah s
homeotropnim sidranjem uporabili stanje s tremi zankami (Slika 4.1), v kapljicah s
planarno degeneriranim sidranjem pa bipolarno stanje z N = 0. Izbiro utemeljimo s
tem, da sta to ravnovesni stanji, pri £emer BS za ve£je vrednosti kiralnega parametra
(N ≥ 3) tako ali tako konvergira v RSS (Slika 4.2), konﬁguracija s tremi zankami
pa za vrednosti kiralnega parametra N < 3 v ravnovesno stanje z eno zanko, saj je
le-to manj kompleksno.
4.2 Kombinacije sidranj za holesterno kapljico
V teoreti£nem delu smo v odseku 2.3 opisali, kako je orientacija molekul na stiku
dveh nematskih faz odvisna od dveh povr²inskih sidranj ter od nematsko-nematskega
sidranja, sedaj pa si poglejmo, kak²ni so rezultati simulacij, v katerih smo preizkusili
razli£ne kombinacije teh sidranj na holesterni kapljici v okoli²kem nematiku. Velikost
sistema je bila 180× 180× 180 ra£unskih to£k, premer kapljice je zna²al 1.08µm oz.
120 ra£unskih to£k, za robni pogoj nematika pa smo izbrali zvito planarno celico, kjer
v ra£unskih to£kah na dveh robnih ravninah zahtevamo, da so molekule uniformno
orientirane v smeri, ki sta med seboj zasukani za nek neni£elen kot, v na²em primeru
90◦, ter hkrati pravokotni na normalo obeh ravnin [1]. Dodajmo, da smo poleg tipov
sidranj spreminjali tudi njihovo jakost. Rezultate razdelimo na dva dela: na prvi
del, v katerem se notranji holesterik sidra homeotropno na povr²ino z W hom1p , in na
drugi del, v katerem se notranji holesterik sidra planarno degenerirano z W deg1p .
4.2.1 Homeotropno povr²insko sidranje
Eno od ravnovesnih stanj v holesternih kapljicah s homeotropnim sidranjem smo
spoznali ºe v prej²njem odseku 4.1, in sicer za kiralni parameter N ≈ 3, kjer di-
rektorsko polje vsebuje tri to£kovne defekte. Ker pa je imel kiralni parameter v
simulacijah, ki so predstavljene v tem odseku, vrednost N = 1.8, za laºjo interpre-
tacijo rezultatov predstavimo ²e ravnovesno stanje za N ≈ 1.5. Za tak²no vrednost
kiralnega parametra obstaja le en to£kovni defekt, ki leºi izven sredi²£a kapljice [6].
Najprej si poglejmo rezultate za kombinacijo, v kateri so vsa tri sidranja homeo-
tropna in mo£na. Konﬁguracija direktorskega polja po 120000 korakih minimizacije
je prikazana na Sliki 4.3, s katere vidimo, da je stanje znotraj kapljice podobno rav-
novesnemu, le da je namesto to£kovnega defekta nastala defektna zanka, ter da je
v zunanjem nematiku okoli kapljice nastal Saturnov obro£ [8]. Slednji je za home-
otropen tip povr²inskega sidranja pri£akovan, se je pa zaradi robnega pogoja zvite
planarne celice nekoliko deformiral. Na istem primeru si poglejmo ²e, kak²ni so pri-
spevki k prosti energiji F vzdolº linije ra£unskih to£k, ki gre skozi defektno zanko.
Kot lahko vidimo s Slike 4.3, so povr²inski prispevki zvezni, kar smo tudi pri£akovali,
saj je povr²ina deﬁnirana preko gostotnega polja.
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Slika 4.3: Slika zgoraj prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja
nematik v zviti planarni celici, kombinacija sklopitvenih konstant pa jeW hom1p ,W
hom
2p
in W hom12 . Vse tri sklopitve so mo£ne, k vizualizaciji pa je dodana 3D slika defektov
v zunanjem (rde£e) in notranjem mediju (oranºno). Na levi sliki spodaj so prikazani
prispevki k prosti energiji na liniji ra£unskih to£k, ki je na desni sliki spodaj ozna£ena
z belo £rto. Obliki volumskih in povr²inskih prispevkov razkrivata, da so defekti ter
povr²ine energetsko manj ugodni.
Primer, ko so vsa tri sidranja homeotropna, iz ra£unskega stali²£a ni tako atrak-
tiven. Bolj zanimivi so primeri, v katerih sta povr²inski sidranji s sklopitvamaW hom1p
ter W deg2p razli£nega tipa, nematsko-nematsko sidranje pa je bodisi planarno degene-
rirano z W deg12 bodisi homeotropno z W
hom
12 . Ko so vsa tri sidranja mo£na, je slednji
primer ra£unsko bolj zahteven, saj obe povr²inski sidranji na meji vsiljujeta orienta-
cijo, ki je v neskladju z nematsko-nematskim sidranjem. Da v sistemu s kombinacijo




12 res pride do konﬂikta med sidranji, po-
trjuje tudi Slika 4.4, na kateri je prikazano stanje po 120000 korakih minimizacije.
Nasprotujo£a si sidranja namre£ povzro£ijo, da vrednost ureditvenega parametra
po celotni meji med holesterikom in nematikom ni ravnovesna, zaradi £esar meja
vklju£uje defekte, ki bi sicer nastali v njeni bliºini.
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Slika 4.4: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nematik





V drugem primeru, torej ko je kombinacija sklopitvenih konstant W hom1p , W
deg
2p
in W deg12 , konﬂikta med sidranji ni, saj je vrednost ureditvenega parametra na meji
med holesterikom in nematikom ravnovesna (Slika 4.5). Poleg tega na spodnji sliki
vidimo tudi to, da direktorsko polje znotraj kapljice po 120000 korakih ²e ni doseglo
ravnovesnega stanja z eno defektno zanko. Razlog za to pripisujemo bodisi temu, da
spremembo konﬁguracije prepre£uje nematsko-nematsko sidranje, bodisi temu, da
je preteklo premalo £asovnih korakov. Opozorimo ²e na obliko polja zunaj kapljice.
Pri£akovana sta bila namre£ dva povr²inska defekta, ki sta se res realizirala, vendar
pa so zaradi robnega pogoja poleg njiju nastali ²e ²tirje linijski defekti.
Slika 4.5: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nematik v
zviti planarni celici, kombinacija mo£nih sklopitvenih konstant pa je W hom1p , W
deg
2p in
W deg12 . K vizualizaciji je dodana 3D slika defektov v zunanjem (rde£e) in notranjem
mediju (oranºno). Enak na£in prikaza je uporabljen pri ve£ini slik v nadaljevanju.
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Slika 4.6: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nema-





12 . Prvi dve sklopitvi sta mo£ni, zadnja pa je ²ibka.
Poglejmo si sedaj rezultate, ko imata zgornji dve kombinaciji sidranj (Sliki 4.4
in 4.5) ²ibkej²e sklopitve. Pri£akujemo, da bo konﬁguracija direktorskega polja v
primeru, ko sta sklopitvi W hom1p ter W
deg
2p mo£ni, sklopitev W
hom/deg
12 pa je ²ibka, po-
dobna konﬁguraciji na Sliki 4.5. Temu je res tako (Slika 4.6), je pa za razliko od
prej direktorsko polje v kapljici po 120000 korakih minimizacije ºe v ravnovesnem
stanju. Ko pa so ²ibka vsa sidranja in ne le nematsko-nematsko sidranje, meja hole-
sterne kapljice po 120000 korakih minimizacije ni ve£ o£itna (Slika 4.7). Orientacija
molekul v okoli²kem nematiku namre£ prehaja v notranjost kapljice, zaradi £esar
teºje lo£imo med zunanjo in notranjo konﬁguracijo direktorskega polja.
Slika 4.7: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nema-





12 . Vse tri sklopitve so ²ibke.
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4.2.2 Planarno degenerirano povr²insko sidranje
V simulacijah holesterne kapljice v okoli²kem nematiku, kjer je notranje povr²insko
sidranje planarno degenerirano, je kiralni parameter zna²al N = 3.6. Ker tak²na
vrednost parametra leºi v obmo£ju, kjer se ravnovesna konﬁguracija direktorskega
polja spremeni iz BS v RSS oz. obratno [5], moramo biti pri interpretaciji rezultatov
pozorni. Podobno kot v prej²njem odseku si najprej poglejmo rezultate za kombi-
nacijo, v kateri sta povr²inski sidranji s sklopitvama W deg1p ter W
deg
2p enakega tipa,
nematsko-nematsko sidranje pa je homeotropno z W hom12 . Kot lahko vidimo s Slike
4.8, je direktorsko polje zunaj in znotraj kapljice po 200000 korakih minimizacije
konvergiralo v zanimivo strukturo, ki ni bila pri£akovana. Glede na prej²nji odsek
(Slika 4.5), bi zunaj kapljice namre£ pri£akovali dva povr²inska in ²tiri linijske de-
fekte, namesto tega pa je nastala zanka, ki prodre tudi v notranjost kapljice. Razlog
za tak²no konﬁguracijo direktorskega polja je lahko v tem, da je stanje metastabilno,
saj konﬁguracija polja v kapljici vseeno spominja na strukturo £ebule, ki je zna£ilna
za holesterne kapljice s planarno degeneriranim sidranjem [5].
Slika 4.8: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nematik





Vse tri sklopitve so mo£ne.
Nadaljujmo z rezultati simulacij, v katerih sta povr²inski sidranji s konstantama
W deg1p ter W
hom
2p razli£nega tipa, nematsko-nematsko sidranje pa je bodisi homeo-
tropno z W hom12 bodisi planarno degenerirano z W
deg
12 . Za kombinacijo sklopitvenih




12 je konﬁguracija direktorskega polja po 120000 kora-
kih minimizacije prikazana na Sliki 4.9. Tako kot v prej²njem odseku (Slika 4.4),
kjer je bila kombinacija povr²inskih tipov sicer ravno obratna, pride v tak²nem sis-
temu do konﬂikta med sidranji, zaradi £esar je za mo£na sidranja primer ra£unsko
bolj zahteven. Posledica konﬂikta med sidranji je frustrirana meja med holesterno
kapljico in zunanjim nematikom, kar se vidi tudi na Sliki 4.9, in sicer preko ureditve-
nega parametra, ki po celotni meji kapljice nima ravnovesne vrednosti. Kljub temu
da je meja frustrirana, pa je direktorsko polje znotraj kapljice, za razliko od primera
na Sliki 4.4, konvergiralo v konﬁguracijo, ki je dokaj blizu ravnovesnega stanja RSS.
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Slika 4.9: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nematik
v zviti planarni celici, kombinacija mo£nih sklopitvenih konstant pa je W deg1p , W
hom
2p
in W hom12 .
Za drugi primer, torej ko je kombinacija sklopitvenih konstant W deg1p , W
hom
2p in
W deg12 , do konﬂikta med sidranji ne pride. V to se lahko prepri£amo s Slike 4.10, kjer
je prikazana konﬁguracija direktorskega polja po 120000 korakih minimizacije. Kot
lahko vidimo, je direktorsko polje zunaj kapljice formiralo Saturnov defektni obro£,
ki je za homeotropen tip sidranja na zunanji povr²ini pri£akovan, znotraj kapljice
pa je nastala struktura, ki je po obliki podobna ravnovesnemu stanju RSS, le da
sta povr²inska defekta postavljena diametralno nasprotno, morala pa bi biti £isto
skupaj [5].
Slika 4.10: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nematik
v zviti planarni celici, kombinacija mo£nih sklopitvenih konstant pa je W deg1p , W
hom
2p
in W deg12 .
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Slika 4.11: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nema-





12 . Prvi dve sklopitvi sta mo£ni, zadnja pa je ²ibka.
Poglejmo si ²e rezultate simulacij, ko imata zgornji dve kombinaciji sidranj (Sliki
4.9 in 4.10) ²ibkej²e sklopitvene konstante. Tako kot v prej²njem odseku 4.2.1 pri-
£akujemo, da bo v primeru, ko sta sklopitveni konstanti W deg1p ter W
hom
2p mo£ni,
nematsko-nematsko sidranje s sklopitvijo W hom/deg12 pa je ²ibko, konﬁguracija di-
rektorskega polja enaka za obe kombinaciji, zato ker povr²inski sidranji povozita
nematsko-nematsko sidranje. Da se to res zgodi, vidimo s Slike 4.11, na kateri je
prikazana konﬁguracija direktorskega polja za obe kombinaciji po 120000 korakih
minimizacije. Kot lahko opazimo, je stanje sistema skoraj identi£no stanju na Sliki
4.10.
Slika 4.12: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer holesterno kapljico obdaja nema-





12 . Vse tri konstante so ²ibke.
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Poleg primera, ko je ²ibka le sklopitvena konstanta nematsko-nematskega sidra-
njaW hom/deg12 (Slika 4.11), poglejmo ²e primer, ko so ²ibke vse sklopitvene konstante.
Kot lahko vidimo s Slike 4.12, na kateri je prikazano stanje tak²nega sistema po
120000 korakih minimizacije za obe kombinaciji sidranj, imajo ²ibka sidranja manj
vpliva na orientacijo molekul kot mo£na sidranja, zaradi £esar je tudi meja kapljice
manj ostra. Efekt, ki je pri£akovan, je bolj o£iten na Sliki 4.7, vendar pa sta tam
kombinaciji sidranj s ²ibkimi sklopitvami druga£ni.
4.3 Gibanje povr²in
V simulacijah, katerih rezultate smo predstavili v prej²njih odsekih, je bilo gostotno
polje ρ stati£no, zaradi £esar so bile povr²ine oz. meje nematskih materialov ﬁksne.
Dodajmo sedaj gostotnemu polju ρ dinamiko faznih modelov, s £imer omogo£imo, da
postanejo povr²ine oz. meje gibljive. eprav bomo v tem odseku predstavili samo
dva testna primera, je tak²na metoda uporabna predvsem za primere, v katerih
kapljica zaradi povr²inskega sidranja ni ve£ sferi£na.
Kot vemo iz odseka 3.2.1, povr²insko prosto energijo FS v primeru gibljivih povr-
²in izvrednotimo po ena£bi (3.5), ki je med drugim odvisna od koeﬁcienta povr²inske
napetosti γ ter od debeline prehoda ξ. Slednji smo v odseku 3.4 dolo£ili vrednost
18 nm, in res smo tudi tokrat za£etno obliko gostotnega polja izra£unali s tak²no
debelino prehoda, vendar pa smo to vrednost v nadaljevanju, t.j. pri ra£unanju
povr²inske proste energije, nekoliko pove£ali, saj je bila tako meja bolj stabilna.
Vrednosti parametrov γ in ξ sta torej pri izra£unu povr²inske proste energije FS
zna²ali:
• γ = 15mN/m2,
• ξ = 36 nm.
Slika 4.13: Slika prikazuje za£etno stanje nematika, ki ima obliko kocke in naklju£no




Sistema v simulacijah s premikajo£imi se povr²inami ne sestavljata ve£ dve ne-
matski fazi, temve£ le ena nematska faza, ki jo obdaja izotropen material. Kot lahko
vidimo s Slike 4.13, kjer je velikost sistema 1.08µm oz. 120 × 120 × 120 ra£unskih
to£k, smo izbrali tak²no za£etno stanje, da ima meja med nematikom in zunanjim
medijem obliko kocke, nematik pa je v izotropnem stanju (Slika 1.1a). Ko je sidra-
nje med nematikom in povr²ino homeotropno, pri£akujemo, da bo za£etno stanje
konvergiralo v sferi£no kapljico, ki ima v sredi²£u to£kovni defekt [20], medtem ko za
povr²insko sidranje planarno degeneriranega tipa pri£akujemo, da bo za£etno stanje
konvergiralo v sferi£no kapljico z dvema povr²inskima to£kovnima defektoma, ki sta
postavljena diametralno nasprotno [20].
Poglejmo, kako izgleda za£etno stanje (Slika 4.13) po minimizaciji. Primer, ko
je povr²insko sidranje homeotropno s konstanto W hom1p , je prikazan na Sliki 4.14,
s katere vidimo, je oblika nematika po 250000 korakih minimizacije konvergirala v
sferi£no kapljico, direktorsko polje nematika pa v konﬁguracijo z eno defektno zanko,
ki se nahaja v sredi²£u in nadome²£a to£kovni defekt. V primerjavi s prej²njimi
odseki, kjer so bili sistemi ob£utno ve£ji, je ²tevilo minimizacijskih korakov precej
naraslo. Razlog za to se skriva v tem, da smo tokrat poleg direktorskega polja,
ki je imelo neurejeno za£etno stanje, minimizirali ²e povr²ino nematika, ki pred
minimizacijo prav tako ni bila blizu ravnovesja.
Slika 4.14: Slika prikazuje konﬁguracijo direktorskega polja v nematski kapljici z
W hom1p . Stanje pred minimizacijo je na Sliki 4.13.
Za primer planarno degeneriranega povr²inskega sidranja s konstanto W deg1p , pa
je stanje po minimizaciji prikazano na Sliki 4.15. Tudi v tem primeru je preteklo
250000 korakov, kar je bilo dovolj, da je oblika nematika konvergirala v sferi£no ka-
pljico, vendar premalo, da bi direktorsko polje konvergiralo v konﬁguracijo z dvema
diametralno nasprotno postavljenima povr²inskima defektoma. Kot lahko vidimo s
Slike 4.15, pa do ravnovesne konﬁguracije direktorskega polja ni ve£ dale£, le linij-
ska defekta se morata postaviti diametralno nasprotno ter terminirati v povr²inska
to£kovna defekta.
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Slika 4.15: Slika prikazuje konﬁguracijo direktorskega polja v nematski kapljici z
W deg1p . Stanje pred minimizacijo je na Sliki 4.13.
4.4 Sistem dveh kapljic
Preverimo nekaj kombinacij sidranj iz odseka 4.2 ²e na sistemu dveh nematskih
kapljic (N = 0), ki se nahajata v okoli²kem nematiku. Motivacija za numeri£no
modeliranje tak²nega sistema so neobjavljeni eksperimentalni rezultati raziskoval-
cev Instituta Joºef Stefan, v katerih je prikazan sistem dveh diskoti£nih kapljic v
zunanjem nematiku (Slika 1.2). Velikost sistema je bila 150 × 150 × 260 ra£unskih
to£k, premer obeh kapljic pa 0.9 µm oz. 100 ra£unskih to£k. Tako kot v odseku
4.2 smo zopet izbrali robni pogoj zvite planarne celice, pri £emer je le-ta tokrat
postavljen pre£no na dalj²o os sistema (aplikatna os) in zasukan za 45◦, tako da je
direktor v sredini celice usmerjen vzdolº ordinatne osi. Dodajmo, da sta bili kapljici
v simulacijah blizu skupaj (cca 9 ra£unskih to£k), vendar se nista dotikali.
Primere, ki jih bomo predstavili v nadaljevanju, smo simulirali z namenom repro-
dukcije stanj dveh diskoti£nih kapljic iz eksperimenta (Slika 1.2). Kot smo omenili
ºe v odseku 2.3, pri£akujemo v tak²nem sistemu stik, v katerem pali£aste mole-
kule leºijo na plo²£atih in se torej zunanji nematik sidra planarno degenerirano na
povr²ino, medtem ko se diskotik v kapljicah sidra homeotropno na povr²ino. Iz
eksperimentalnih fotograﬁj opazimo, da se tak²en stik v eksperimentu ni realiziral,
saj stanje znotraj diskoti£nih kapljic spominja na stanja s sklopitveno konstanto
W deg1p , kjer nastanejo povr²inski defekti, direktorsko polje pa ima plastno strukturo
[5, 6]. Iz nadaljnje obravnave bomo tako izlo£ili kombinacije sklopitvenih konstant,
v katerih se nematik v kapljicah sidra homeotropno na povr²ino.
Poglejmo si najprej primer z mo£nimi sklopitvenimi konstantami W deg1p , W
deg
2p in
W hom12 . Konﬁguracija direktorskega polja po 30000 korakih minimizacije je prikazana
na Sliki 4.16, s katere vidimo, da je stanje v kapljicah v bliºini stanja BS, v katerem
sta dva povr²inska to£kovna defekta postavljena diametralno nasprotno. Tak²no
stanje je bilo pri£akovano, saj je N < 3, so pa tokrat v kapljicah namesto povr²inskih
defektov nastali linijski defekti, ki se nadaljujejo tudi izven kapljic, kjer tvorijo dve
defektni zanki. S Slike 4.16 opazimo tudi to, da je meja med kapljico in zunanjim
nematikom premalo frustrirana, da bi stanje ustrezalo tistemu na Sliki 1.2.
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Slika 4.16: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer dve nematski kapljici obdaja
nematik v zviti planarni celici (pre£no na dalj²o os), kombinacija mo£nih sklopitvenih





Poleg zgornjega primera (Slika 4.16) smo preverili tudi kombinacijo sklopitvenih




12 , in sicer najprej na primeru, kjer so vsa tri sidranja
mo£na, nato pa ²e na primeru, kjer je mo£no samo nematsko-nematsko sidranje z




2p pa imata vrednost 10
−4 J/m2.
Slika 4.17: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer dve nematski kapljici obdaja
nematik v zviti planarni celici (pre£no na dalj²o os), kombinacija mo£nih sklopitvenih






4.4. Sistem dveh kapljic
Konﬁguracija direktorskega polja po 40000 korakih minimizacije je za primer




12 prikazana na Sliki 4.17, s katere
vidimo, da je stanje v kapljicah bipolarno ter da se povr²inski to£kovni defekti za
razliko od prej²njega primera (Slika 4.16) tokrat niso odprli v linijske defekte. V
zunanjem nematiku obkroºa kapljici defektna zanka z obliko ²tevila osem, ki pa je
zaradi robnega pogoja zvite planarne celice nekoliko zvita. Tak²na konﬁguracija
direktorskega polja okoli kapljic je znana iz sistemov, kjer so sferi£ni koloidni delci
razpr²eni v teko£em kristalu [8, 9].
Stanje sistema po minimizaciji je za drugi primer, v katerem imata sklopi-




nematsko sidranje z W deg12 pa je mo£no, prikazano na Sliki 4.18. Kot lahko vidimo,
je konﬁguracija direktorskega polja v kapljicah po 50000 korakih minimizacije enaka
kot v prej²njih dveh primerih (Sliki 4.16 in 4.17), torej ustreza stanju BS. Ve£ja spre-
memba je v zunanjem nematiku, kjer tokrat ni nastala singularna defektna zanka,
temve£ sta se tik ob meji s kapljico formirala dva ne-singularna Saturnova obro£a,
na kar nakazuje vrednost pahlja£asto-upogibnega parametra. Z rahlim zmanj²anjem
vrednosti sklopitvenih konstant W deg1p in W
hom
2p smo torej uspeli realizirati strukturo,
v kateri se defektna zanka v zunanjem nematiku ne-singularno vgradi v mejo.
Slika 4.18: Slika prikazuje stanje v sistemu, kjer dve nematski kapljici obdaja ne-
matik v zviti planarni celici (pre£no na dalj²o os), kombinacija sklopitvenih konstant




12 . Prvi dve sklopitvi imata vrednost 10
−4 J/m2, zadnja pa
je mo£na.
Naredimo sedaj primerjavo med eksperimentalnimi rezultati dveh diskoti£nih
kapljic v okoli²kem nematiku (Slika 1.2) in zadnjimi tremi primeri (Slike 4.16, 4.17
in 4.18), v katerih smo simulirali dve nematski kapljici v zunanjem nematiku. Kot
lahko vidimo s Slike 4.19, je ujemanje najbolj²e za kombinacijo sklopitevW deg1p ,W
hom
2p
inW deg12 (Sliki 4.19c,d), saj je meja med kapljicama in zunanjim nematikom podobno
frustrirana, prav tako pa stanje v kapljicah spominja na tistega v eksperimentu (Slika
4.19a). Nadaljnje izlo£imo primer na Sliki 4.19d, saj se defektni strukturi v zunanjem
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nematiku (Sliki 4.19a) po obliki bolj pribliºa primer s tremi mo£nimi konstantami
(Slika 4.19c) in je tako na Sliki 4.19a najverjetneje nastala defektna zanka z obliko
²tevila osem ali zanka z obliko £rke omega. Za ujemanje ²tejemo obe strukturi,
saj le-ti nastajata izmenljivo [9]. Nematik E18 se je torej v eksperimentu sidral
homeotropno na povr²ino, diskotik v kapljicah planarno degenerirano na povr²ino,
med seboj pa sta se oba tipa teko£ih kristalov sidrala tako, da pali£aste molekule
ne leºijo na plo²£atih, temve£ ob njih.
Slika 4.19: (a) Diskoti£ne kapljice v nematiku E18 znotraj zvite planarne celice
debeline 50µm. Koncentracija diskotikov je bila 11%. Foto: Giorgio Mirri, IJS
(uporabljeno z dovoljenjem). (b-d) Transmisijske slike za zadnje tri primere (Slike




Izzivov v ﬁziki teko£ih kristalov ne manjka. Eden izmed tak²nih je prou£evanje
stika dveh mehkih anizotropnih medijev, h kateremu smo pristopili z numeri£nim
modeliranjem, in sicer smo pripravili kontinuumski numeri£ni model za simulacijo
dvofaznih sistemov z mejami. S tem numeri£nim modelom smo v magistrskem delu
obravnavali sistem, v katerem se holesterna kapljica nahaja v zunanjem nematiku
z robnim pogojem zvite celice. Preizkusili smo razli£ne moºne kombinacije treh
sklopitev na meji med holesterikom in nematikom ter opisali stanje po minimizaciji.
Poleg reprodukcije ºe znanih topolo²kih stanj, smo naleteli na neznano strukturo
(Slika 4.8). Prav tako smo pokazali, da povr²ina kapljice v primeru konﬂikta med
tipi sidranj postane frustrirana. V nadaljevanju smo obravnavali ²e sistem dveh
nematskih kapljic v zunanjem nematiku z robnim pogojem zvite celice. Pri£akovali
smo, da bo eno izmed stanj reprodukcija stanj iz neobjavljenih eksperimentalnih
rezultatov, v katerih se diskoti£ne kapljice nahajajo v okoli²kem nematiku. Stanjem





(Sliki 4.17 in 4.18). Moºna nadgradnja sistema z eno ali dvema kapljicama bi bila
ta, da bi omogo£ili laºjo propagacijo defektov skozi meje, saj sedaj sidranje na
povr²ino dolo£a vrednost ureditvenega parametra, zaradi £esar so defekti znotraj
kapljic precej izolirani od zunanjih.
Poleg raziskovanja razli£nih kombinacij sklopitev smo v tem magistrskem delu
pokazali tudi, da lahko v uporabljen numeri£ni model vklju£imo dinamiko faznih
modelov, kar omogo£a spreminjanje gostotnega polja in s tem premikanje mej oz.
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